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(Ato-i.cUnits)O 適当な完全射 uk(r))で+0-君akOuk(r)と展開すると,
Hl- ∑ 〔nJk〕an+oako･i∑〔nkJpq〕an+o a,+0, aqo,ako (2)0,n,k
と書ける｡今 (2)の式で,状態を二つの原子核のまわりの lS軌道だけに制 限する｡
つまりa,bを中心とする 1S軌道をQa,Qbとして,直交する2つの状態
u l - ス¢a+p¢b, u2- lめb+ p ¢b
い -‡(義 +義 ), 弓 (義 一孟 ),Sは重なり積分 ' を定義
すると結局分子系の′､ミルトニアンとして,
Hl-∑ f(nlO+n20)+∑ t(aToa20+h･C･)0 0
･U (nl↑nl↓+n2↑n 2↓)+U′吾(n1,-0+n2,-0) (aloa20+atoa lO)





































































si単結晶上にA｡薄膜 (1000i軽度 )を蒸着した試料を空気中で 100℃前後の温
度で熱すると,またたく間にAu膜の黄金色が黒く変わる｡ この変色の原因はAu膜上
に約 1000iのSiの酸化物 (SiO2)が形成されたためであることが筆者 らにより示
されたoこのSiO2膜の生成は Siが Si/Au界面附近から放出され,それがAu中を
通過 (粒界拡散 )してAu膜上で酸化されるという機構による(第 1図)0 Siは強い
共有結合の結晶である〔その融点は非常に高い (1400℃)〕｡ 従って,上記低温にて
si-Si結合(結合エネルギー -2eV/bond)が切られることは困難だから,Si原子
の放出を可能にする事情が界面に存在しなくてはならぬことになる｡
siとAuの界面は少くとも蒸着直後では原子的スケールで急峻 (sharpinterface)
であろう｡ しかし,一般に2物質間での sharpinterfaceは2つの表面エネルギーに
由来する高い界面エネルギーをもっため,より安定な diffuseinterface (厚さB)
に転移する傾向をもつことが,CahnとHilliardらによる非均一系の熱力学的考察よ
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